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論文内容の要旨
高エネルギーイオン散乱 (HE 1 S) を用いた固体表面の原子配列の解析では，シミュレーションに
よる入射イオンの散乱強度の計算値と実験値との比較が不可欠であるO 従来行われてきた極めて簡単な
表面原子配列を仮定した模型による解析では，複雑な再構成をおこしている表面の原子配列を決めるに
は限界があると考えられるO また逆に他の実験，理論から提案された模型でHEIS の実験結果が説明
できるか否かについて検討することは，その模型の妥当性の検証として重要であるO
本研究では従来用いられてきたシミュレーションプログラムを高速化することにより，より複雑な模
型に対する計算を可能にした。例として Si (111) 7 x 7 表面の模型として広く受け入れられている D
AS模型について，入射イオンの散乱強度の入射エネルギー及び、入射角依存性を計算した。 DAS模型
の表面数層の原子に，それぞれの理想ノてルク位置からの静的変位を考慮することによって実験結果を良
く説明できることを示した。この模型は必ずしも従来得られている理想表面を用いた解析から予測され
た結果とは一致せず実際にこのような模型について計算して初めて実験結果との一致が明らかになっ
たものである。
別の応用例としてW (001)表面のHEIS の実験結果に関する長年の問題の再解釈を試みた。清浄
表面と水素飽和吸着表面とから得られる散乱強度の差が高エネルギー側ではほぼ一定値になることから，
従来は清浄表面では約半分の表面原子が大きな面内方向の静的変位を持つという。他の実験事実と合わ
ない解釈がなされてきた。本研究では，清浄表面について全ての表面原子がある分布(ここでは 2 次元
ガウス分布を仮定)に従ってランダムな大きさの静的変化を持つという模型を仮定し，表面原子の熱振
動の振幅の増大の効果を考慮することによって，この模型でも実験結果が説明できることを示した。
結論として本研究で高エネルギーイオン散乱のシミュレーションの高速化により複雑な表面原子配列
模型に対しても解析が可能であることを示し，代表的な再構成半導体表面と再構成金属表面に対して現
在信頼されている模型の妥当性を実証することができた。
論文審査の結果の要旨
固体表面の局所的な原子配置を知る有力な手段として，高エネルギーイオン散乱法があるO メガ電子
ボルト領域の高エネルギーを持つイオンを，結晶表面に対し適当な原子列方向(チャネリング方向)に
入射し結晶ノてルク原子による散乱を少なくして，表面原子による散乱を精度よく求める実験手段であ
る。この解析には計算機実験が用いられるが，従来のものはかなり計算時間がかかり，複雑な再構成表
面についての実験結果の解析はほとんど行われていなかった。申請者はこのプログラムをベクトル化す
ることによって，高速化し，複雑な再構成表面についても解析が行えるようにした。シリコン (111) 7 
x 7 再構成表面とタングステン(100) c (2 x 2 )再構成表面については，信頼できる再構成構造模型
が提案されていながら，高エネルギーイオン散乱の実験結果の解析は放置されていた。前者については，
現在この再構成表面の構造模型として確実と思われている， D A S (dimer-adatom-stacking-fault) 
構造があるO この構造の原子の詳細な位置については三つの提案がなされているが，この三つについて，
初めて高エネルギーイオン散乱の強度を計算機実験により解析した。これらはある程度実験結果を説明
するが，低速電子線回折の動力学的解析により得られている提案が，最もよく実験結果を説明すること
を結論した。またタングステン(100) 表面については，現在有力なモデルとして，室温においては表
面原子の変位にある程度の分布を許すものが提案されているO これについても，高エネルギーイオン散
乱の実験結果の解釈として実験の論文に述べられたやや不自然なモデルが残されたままであった。申
請者は実験結果の詳細の検討を行い現在有力とされているモデ、ルに基づ、く表面原子の変位の分布を決
定した。以上本論文は複雑な再構成表面の高エネルギーイオン散乱の理論解析に新しい途を開いたもの
として学位論文に値するものである O
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